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Íàó÷íàòà ñåñèÿ áåøå ïðîâåäå-
íà íà 23 îêòîìâðè 2008 ã. â ïðåïúë-
íåíàòà 130-òà àóäèòîðèÿ íà Õèìè-
÷åñêèÿ ôàêóëòåò â ïðèñúñòâèåòî
íà ìíîãî ïðåïîäàâàòåëè, ñòóäåí-
òè, äîêòîðàíòè, ãîñòè îò äðóãè
óíèâåðñèòåòè, ôàêóëòåòè, èíñòè-
òóòè íà Áúëãàðñêàòà àêàäåìèÿ íà
íàóêèòå, âåòåðàíè íà õèìèÿòà â
Áúëãàðèÿ è ãîñòè. Èäåÿòà íà îðãà-
íèçàòîðèòå áåøå äà ñå ïðåäñòàâè
„ñðåäíîòî“ ïîêîëåíèå îò ïðåïî-
äàâàòåëè è ó÷åíè â Õèìè÷åñêèÿ

ôàêóëòåò ñ 12 èçáðàíè ïðåçåíòàöèè ïî 30 ìèí. Êîíôåðåí-
öèÿòà áåøå îòêðèòà ñ óâîäíî ñëîâî îò äåêàíà íà Õèìè÷åñ-
êèÿ ôàêóëòåò ïðîô. äí Òîíè Ñïàñîâ.

Â äîêëàäà íà ïðîô. äí Äèìî Ïëàòèêàíîâ „Íàóêàòà â
Õèìè÷åñêè ôàêóëòåò ïðåäè è ñåãà“ áåøå ïðåäñòàâåíà
çàáåëåæèòåëíàòà 120-ãîäèøíà èñòîðèÿ íà ïðåïîäàâàíåòî
è íàó÷íèòå èçñëåäâàíèÿ ïî õèìèÿ â Ñîôèéñêèÿ óíèâåðñè-
òåò (äîêëàäúò å ïóáëèêóâàí îòäåëíî).

Äîêëàäúò íà äîö. ä-ð Ìàðèÿ Ìèëàíîâà îò êàòåäðà
„Íåîðãàíè÷íà õèìèÿ“ (nhmm@wmail.chem.uni-sofia.bg)
„Êîìïëåêñíè ñúåäèíåíèÿ íà ðåäêè è ðåäêîçåìíè åëåìåí-
òè êàòî ïðåäøåñòâåíèöè è êîìïîíåíòè íà ñúâðåìåííè
ìàòåðèàëè“ ïðåäñòàâè êðàòúê ïðåãëåä íà ðàáîòàòà íà
ãðóïàòà ïî ðåäêè è ðåäêîçåìíè åëåìåíòè êúì êàòåäðàòà
ïðåç ïîñëåäíèòå 12 ãîäèíè. Îòêðîèõà ñå äâà îñíîâíè âçà-
èìíî ñâúðçàíè ïðîáëåìà: (1) õèìèÿ íà ïðîöåñèòå, ïðîòè-
÷àùè ïðè ïðèëîæåíèå íà ìåòîäà íà ïîëèìåðèçèðàíèÿ
êîìïëåêñ (ÌÏÊ), èçïîëçâàí àêòèâíî îò ãðóïàòà çà ïîëó-
÷àâàíå íà ìíîãîêîìïîíåíòíè îêñèäè, ñúäúðæàùè ðåäêî-
çåìíè åëåìåíòè è (2) îïòè÷íè êèñëîðîäíè ñåíçîðè (âæ.
îùå îáçîð [1]).

Ïðåäëîæåíèÿò îò àâòîðèòå ïîäõîä − èçîëèðàíå íà
êîìïëåêñèòå, ôîðìèðàíè ïðè ïðèëîæåíèåòî íà ìåòîäà
è òÿõíîòî èçñëåäâàíå − å ïîçâîëèë äà äîñòèãíàò äî ñðàâíè-
òåëíî äåòàéëíè è â ãîëÿìà ñòåïåí åäíîçíà÷íè ðåçóëòàòè
çà ñúñòàâà, ñòðóêòóðàòà è òåðìîõèìè÷íîòî ïîâåäåíèå

íà òîçè ñïåöèôè÷åí òèï õåëàòíè
öèòðàòè è òàðòàðàòè, ôîðìèðàíè
â åòèëåíãëèêîëîâà ñðåäà. Åäíî-
çíà÷íî å äîêàçàíî îáðàçóâàíå íà
áè- è òðèìåòàëíè êîìïëåêñè, èìà-
ùè ðåøàâàùà ðîëÿ çà ïîëó÷àâà-
íåòî íà ñòåõèîìåòðè÷íè, ôàçîâî-
õîìîãåííè êðèñòàëíè êðàéíè
ïðîäóêòè ïðè „ìåêè“ óñëîâèÿ. Ïî-
êàçàíè ñà ôàêòîðèòå, îïðåäåëÿùè
äåïðîòîíèðàíå íà àëêîõîëíàòà
ãðóïà íà ëèãàíäèòå ïðè íåîáè÷àé-

íî íèñêà ñòîéíîñò íà ðÍ. Ïîëó÷åíèòå äàííè äàâàò âúç-
ìîæíîñò çà ïðîãíîçèðàíå è óïðàâëåíèå íà ïðîòè÷àùè-
òå ïðè ÌÏÊ ïðîöåñè. Íà òÿõíà îñíîâà å ïðåäëîæåí è
óñïåøíî ïðèëîæåí îðèãèíàëåí ìåòîä çà ñïðåé-ïèðîëèç-
íî íàíàñÿíå íà òúíêè ôèëìè ïðè èçïîëçâàíå íà åòèëåí-
ãëèêîëîâè ðàçòâîðè íà êîìïëåêñèòå.

Â íàïðàâëåíèåòî „Îïòè÷íè êèñëîðîäíè ñåíçîðè“ [1]
àâòîðèòå íàñî÷âàò óñèëèÿòà ñè êàêòî êúì ñèíòåçà íà ïåð-
ñïåêòèâíè (ïîðàäè òåõíèòå ôëóîðåñöåíòíè ñâîéñòâà)
ñìåñåíî-ëèãàíäíè êîìïëåêñè íà Eu(III) è Tb(III), òàêà è
êúì óñúâúðøåíñòâàíåòî íà ïîçíàòè è ñúçäàâàíåòî íà
íîâè èìîáèëèçàöèîííè ìàòðèöè. Ñúîáùåíàòà ïîäîáðå-
íà ïðîöåäóðà çà âãðàæäàíå íà àêòèâíèÿ êîìïëåêñ íà
Ru(II) â çîë-ãåëíî ïîëó÷åíà ìàòðèöà îò ñèëèöèåâ äèîêñèä
îñèãóðÿâà äî 10-êðàòíî ïîâèøåíèå íà ÷óâñòâèòåëíîñòòà
íà ôèëìà. Ïîëó÷åíèòå ôèëìè ñà èçïîëçâàíè óñïåøíî
çà îïðåäåëÿíå íà êèñëîðîä â ãàçîâè ñìåñè, ïðèðîäíè
âîäè è áèðà. Ðàçðàáîòâà ñå íîâ òèï õèáðèäíà ìàòðèöà,
ïðèòåæàâàùà êàêòî îðãàíè÷íà ôóíêöèîíàëíîñò íà îñíî-
âà íà ðåàêöèÿòà íà Pechini, òàêà è íåîðãàíè÷íà íà îñíîâà
íà ñèëèöèåâ äèîêñèä. Î÷àêâàíîòî ïîâèøàâàíå íà êîâà-
ëåíòíîñòòà íà ñâúðçâàíå íà õðîìîôîðà ùå íàìàëè íåãî-
âîòî „èçòè÷àíå“, ðàçøèðÿâàéêè îáëàñòèòå íà ïðèëîæå-
íèå íà ñåíçîðà è óäúëæàâàéêè åêñïëîàòàöèîííèÿ ìó
æèâîò.

Äîö. ä-ð Èðèíà Êàðàäæîâà îò êàòåäðà „Àíàëèòè÷íà
õèìèÿ“ (ahikr@chem.uni-sofia.bg) ïðåäñòàâè ìîäåðíîòî

Ïðîô. äí Òîíè Ñïàñîâ
Äåêàí íà Õèìè÷åñêèÿ

ôàêóëòåò

Ïðîô. äí Äèìî Ïëàòèêàíîâ



2

è ïåðñïåêòèâíî íàïðàâëåíèå „Ñïåöèàöèîíåí àíàëèç −
âàðèàíòè, âúçìîæíîñòè, ïîñòèæåíèÿ“. Îïðåäåëÿíåòî íà
òîòàëíîòî ñúäúðæàíèå íà ìèêðîåëåìåíòèòå å íåîáõîäè-
ìà, íî íå äîñòàòú÷íà õàðàêòåðèñòèêà çà îöåíêà íà âúç-
äåéñòâèåòî è ïîâåäåíèåòî èì â îêîëíàòà ñðåäà, êàêòî è
íà òÿõíàòà òîêñè÷íîñò/óñâîèìîñò â õðàíè è íàïèòêè. Ñïå-
öèàöèîííèÿ àíàëèç êàòî ìåòîä íà êîëè÷åñòâåíèÿ àíàëèç
èçèñêâà îïðåäåëÿíåòî íà êîíêðåòíà õèìè÷íà ôîðìà íà
åëåìåíòà â ïðåäñòàâåíàòà çà àíàëèç ïðîáà [2]. Â ðåäèöà
ñëó÷àè êîãàòî íå å âúçìîæíî äà ñå èäåíòèôèöèðà õèìè÷-
íàòà ôîðìà ñå îïðåäåëÿ ñúäúðæàíèåòî íà ìèêðîåëåìåí-
òà â êîíêðåòíà ôðàêöèÿ íà ïðîáàòà. Åòàïèòå íà àíàëèòè÷-
íàòà ïðîöåäóðà âêëþ÷âàò: êîëè÷åñòâåíà åêñòðàêöèÿ íà
õèìè÷íèòå ôîðìè íà äàäåí åëåìåíò, õðîìàòîãðàôñêîòî
èì ðàçäåëÿíå è ñëåäâàùà äåòåêöèÿ ñ èíñòðóìåíòàëåí
ìåòîä. Âàðèàíò íà ñïåöèàöèîíåí àíàëèç å ïðèëîæåíèåòî
íà ïîäõîäÿù èíñòðóìåíòàëåí ìåòîä çà ñåëåêòèâíî îïðå-
äåëÿíå íà õèìè÷íè ôîðìè − øèðîêî èçïîëçâàíè ìåòîäè
â òîçè àñïåêò ñà õèäðèäíîòî ãåíåðèðàíå [3] è âîëòàìïåðî-
ìåòðèÿòà. Ïðåäëîæåíà å àíàëèòè÷íà ñõåìà çà îïðåäåëÿíå
íà ôîðìè íà Às (Às(III), As(V), ìîíîìåòèëàðñîíàò MMA
è äèìåòèëàðñèíàò, DÌÀ) â ìîðñêè îðãàíèçìè [5−7], âîäè
[7] è âèíà [8]. Ñåëåêòèâíîòî îïðåäåëÿíå ñå ïîñòèãà ÷ðåç
ïîäõîäÿùî âàðèðàíå íà êèñåëèííîñòòà íà ñðåäàòà è êîí-
öåíòðàöèÿòà íà ðåäóêòîðà NaBH4. Ïî ïðåäëîæåíàòà ñõåìà
ñà àíàëèçèðàíè íàä 25 ïðîáè îò áúëãàðñêîòî ÷åðíîìîð-
ñêî êðàéáðåæèå, ïîëó÷åíèòå ðåçóëòàòè ïîêàçâàò ïîâèøå-
íè êîíöåíòðàöèè íà àðñåí ñàìî îêîëî ãîëåìèòå ïðèñòà-
íèùà Âàðíà è Áóðãàñ è çàëèâà Âðîìîñ. Ñõåìàòà å ïðèëî-
æåíà è çà àíàëèç íà âèíà [8], ïðè êîåòî ñå äîêàçà, ÷å Às(III)
å ôîðìàòà, ïîä êîÿòî ïðèñúñòâà àðñåíúò âúâ âèíà [8].
Òîçè ðåçóëòàò å ïîòâúðäåí è ñëåä ðàçðàáîòâàíåòî è ïðè-
ëàãàíåòî íà êîìáèíèðàí ìåòîä, âêëþ÷âàù éîííî õðîìà-
òîãðàôñêî ðàçäåëÿíå íà ôîðìèòå íà àðñåí è àòîìíî-
ôëóîðåñöåíòíà äåòåêöèÿ ñëåä õèäðèäíî ãåíåðèðàíå [8].
Àíàëèçèðàíè ñà ïîâå÷å îò 30 âèäà áúëãàðñêè âèíà: âúâ
âñè÷êè àíàëèçèðàíè ïðîáè àðñåíúò å ïîä ôîðìà íà Às(III),
à ñúäúðæàíèÿòà ìó âàðèðàò â èíòåðâàëà 5−38 mg L−1 [8]
ïðè äîïóñòèìà íîðìà îò 200 mg L−1. Õðîìàòîãðàôñêîòî
ðàçäåëÿíå íà õèìè÷íè ôîðìè ìîæå óñïåøíî äà áúäå
çàìåíåíî ñúñ ñåëåêòèâíà ñîðáöèÿ, ïðè êîåòî ñå ïîñòèãàò
åäíîâðåìåííî äâå öåëè: ïðåäâàðèòåëíî êîíöåíòðèðàíå
è ñåëåêòèâíî îïðåäåëÿíå. Òîçè âàðèàíò å ïðèëîæåí ïðè
îïðåäåëÿíå íà ôîìè íà æèâàê (íåîðãàíè÷åí, Hg(II) è
îðãàíè÷åí, CH3Hg(I)) â ìîðñêè âîäè [9]. Êàòî ñîðáåíò å
èçïîëçâàí éîííî îòïå÷àòàí ïîëèìåð ñ âèñîêà ñåëåêòèâ-
íîñò ïî îòíîøåíèå íà Hg(II) [9]. Àíàëèòè÷íàòà ïðîöåäó-
ðà âêëþ÷âà îïðåäåëÿíåòî íà íåîðãàíè÷åí Hg(II) êàòî
ïúðâà ñòúïêà è îïðåäåëÿíåòî íà òîòàëåí æèâàê (Hg(II) +
CH3Hg(I)) êàòî âòîðà ñòúïêà. Ñúäúðæàíèåòî íà CH3Hg(I)
ñå îïðåäåëÿ ïî ðàçëèêàòà îò èçìåðâàíèÿòà â òåçè äâà
åòàïà [9]. Îïðåäåëÿíåòî íà éîííè, ñèëíî òîêñè÷íè ôîðìè
íà åëåìåíòèòå: êàäìèé, ìåä, íèêåë è îëîâî â ìîðñêè âî-
äè å òðóäíà àíàëèòè÷íà çàäà÷à. Èçïîëçâàíè ñà äâà áèîàíà-
ëîãîâè ñåíçîðè: òå÷íà ïðîíèêâàùà ìåìáðàíà (PLM),
ïðåç ÷èéòî ïîðè ìîãàò äà ïðåìèíàâàò ñàìî ñâîáîäíè

éîííè ôîðìè íà åëåìåíòèòå è äèôóçèîííè ãðàäèåíòè â
òúíêè ôèëìè (DGT), ïðè êîèòî ðàçäåëÿíåòî å íà áàçàòà
íà êîåôèöèåíòè íà äèôóçèÿ [11]. Èçìåðâàíèÿòà ñà ïðîâå-
äåíè in situ ïî þæíîòî ÷åðíîìîðèå è å ïîêàçàíî, ÷å ïî-
âå÷å îò 95% îò ìåäòà è 90% îò îëîâîòî ñà ñâúðçàíè â ñòà-
áèëíè êîìëåêñè ñ îðãàíè÷íàòà ìîðñêà ìàòåðèÿ, à 70%
îò êàäìèÿ å â ñâîáîäíà éîííà ôîðìà [11]. Ñåëåêòèâíîòî
õèäðèäíî ãåíåðèðàíå å ïðèëîæåíî ïðè îïðåäåëÿíå íà
òîêñèêîëîãè÷íî-çíà÷èìàòà ôðàêöèÿ íà àðñåí [Às(III) +
As(V) + MMA + DMA) â ìîðñêè îðãàíèçìè [5−7]. Êîëè-
÷åñòâåíîòî èçâëè÷àíå ñå ïîñòèãa ÷ðåç ìèêðîâúëíîâà
åêñòðàêöèÿ ñ òåòðàìåòèëàìîíèåâ õèäðîêñèä (TMAH) ñ
îòíîñèòåëíî íèñêà êîíöåíòðöèÿ 1 mL íà 1 mg ïðîáà) èëè
â ñìåñ ìåòàíîë:âîäà 80:20 (v/v) [5−7]. Äåôèíèðàíè ñà
îïòèìàëíèòå ïàðàìåòðè (êèñåëèííîñò íà ñðåäàòà è êîí-
öåíòðàöèÿ íà NaBH4) çà îïðåäåëÿíåòî íà ôîðìèòå íà
àðñåí. Íàáëþäàâàíèòå ìàòðè÷íè ïðå÷åíèÿ èçèñêâàò ìå-
òîä íà ñòàíäàðòíàòà äîáàâêà çà êàëèáðèðàíå. Ìåòîäúò
íà ñòóäåíèòå ïàðè å ïðèëîæåí ïðè îïðåäåëÿíå íà Hg(II)
è CH3Hg(I) â ðèáà [10]. Êîëè÷åñòâåíà åêñòðàêöèÿ, áåç äà
ñå äîïóñêà òðàíñôîðìàöèÿ ìåæäó ôîðìèòå íà æèâàêà,
ñå ïîñòèãà ñ èçïîëçâàíå íà TMAH â ìèêðîâúëíîâà ïåù
ïðè 50°Ñ. Çà ñåëåêòèâíîòî îïðåäåëÿíå íà Hg(II) ñå ïðå-
ïîðú÷âà ðåäóêòîð SnCl2, õèäðèäíà ñèñòåìà îò íåïðåêúñ-
íàò òèï è äåòåêòèðàíå íà ñòóäåíèòå ïàðè â êâàðöîâà
êþâåòà ÷ðåç àòîìíîàáñîðáöèîííà ñïåêòðîìåòðèÿ. Ñóìà-
òà îò Hg(II) + CH3Hg(I) ñå îïðåäåëÿ ñ ðåäóêòîð NaBH4 â
õèäðèäíà ñèñòåìà îò íåïðåêúñíàò òèï è ICP-AES äåòåêöèÿ
[10]. Ïðåäëîæåíèòå âàðèàíòè çà ñïåöèàöèîíåí àíàëèç
ñà áàçèðàíè íà ïðîñòè è áúðçè àíàëèòè÷íè ïðîöåäóðè è ñà
ïîäõîäÿùè çà ïðèëîæåíèå â àíàëèòè÷íàòà ïðàêòèêà [4−12].

Â äîêëàäà íà äîö. ä-ð Ãàëèíà Ãåí÷åâà îò êàòåäðà „Àíà-
ëèòè÷íà õèìèÿ“ (ggencheva@chem.uni-sofia.bg) „Êîì-
ïëåêñè íà ïðåõîäíè ìåòàëè ñ N-ëèãàíäè“ áÿõà ïðåäñòàâå-
íè íàó÷íè èçñëåäâàíèÿ â îáëàñòòà íà ïîëó÷àâàíå, ñòðóê-
òóðà è ñâîéñòâà íà íîâè ìåòàëíè êîìïëåêñè, íàïðàâëå-
íèå, îñíîâàíî â êàòåäðàòà îò àêàä. Ï. Ð. Áîí÷åâ îùå ïðåç
60-òå ãîäèíè íà ìèíàëèÿ âåê. Äíåñ îñíîâíà çàäà÷à íà
ãðóïàòà ïî êîîðäèíàöèîííà õèìèÿ å íàñî÷åí ñèíòåç íà
íîâè ïëàòèíîâè è êîìïëåêñè íà äðóãè ïðåõîäíè ìåòàëè
(Ru, Au, Pd) ñ öèòîòîêñè÷íè ñâîéñòâà. Áÿõà ïðåäñòàâåíè
ðåçóëòàòè âúðõó ñòðóêòóðàòà è öèòîòîêñè÷íèòå îòíàñÿ-
íèÿ íà òðè ãðóïè íîâè êîìïëåêñíè ñúåäèíåíèÿ ñ àìèííè,
òðåòè÷íè àìèííè è ïîëèàìèííè ëèãàíäè. Íîâîïîëó÷åíè-
òå êîìïëåêñè íà Pt(IV), Pt(III), Pd(III), Au(III), Au(II) ñà
ñúñ ñòðóêòóðè, îòêëîíÿâàùè ñå îò òåçè íà êëàñè÷åñêèòå
öèòîñòàòèöè, íî ñúîáðàçåíè ñ èçèñêâàíèÿòà çà ïðåîäîëÿ-
âàíå íà ñòðàíè÷íèòå òîêñè÷íè ñâîéñòâà è ïðèðîäíàòà, è
ïðèäîáèòà ðåçèñòåíòíîñò íà òóìîðíèòå êëåòú÷íè âèäî-
âå, õàðàêòåðíè è äîðè è çà íàé-äîáðèÿ èçâåñòåí äîñåãà
öèòîñòàòèê − Cisplatin. Ïðè „ïðîãðàìèðàíå“ íà ñòðóêòó-
ðèòå íà êîìïëåêñèòå êàòî ïîòåíöèàëíè öèòîñòàòèöè ñà
èçïîëçâàíè ðàçëè÷íè ïîäõîäè, êàòî ïðîìÿíà íà ñòåïåíòà
íà îêèñëåíèå, à îòòàì è íà êîîðäèíàöèîííàòà ãåîìåòðèÿ
íà ïëàòèíàòà â êîìïëåêñèòå [13−15]; çàìÿíà íà ïëàòèíàòà
ñ äðóãè ìåòàëè ñ áëèçêè ñâîéñòâà − ïðåäïîñòàâêà çà íîâè
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ìåõàíèçìè íà öèòîòîêñè÷íî äåéñòâèå [15−21]; èçïîëçâà-
íå íà ðàçëè÷íè ëèãàíäè, îñèãóðÿâàùè åôåêòèâåí ïðåíîñ
äî òóìîðíàòà òúêàí − êàòî õåìàòîïîðôèðèí IX [13−18]
èëè ëèãàíäè, îñèãóðÿâàùè êîíòðîë âúðõó îáðàçóâàíåòî
íà Í-âðúçêè ïðè ôîðìèðàíå íà êîìïëåêñèòå ñ áèîìîëå-
êóëèòå âúâ ôèçèîëîãè÷íà ñðåäà − êàòî òðåòè÷íèòå àìèí-
íè ëèãàíäè − 2,2′-äèïèðèäèëêåòîí è 2,2′-äèïèðèäèëàìèí
[21]. Èçó÷åíè ñà ñòðóêòóðèòå â òâúðäà ôàçà è ïîâåäåíèåòî
â ðàçòâîð íà ñåðèÿ êîìïëåêñè íà ïëàòèíàòà âúâ âèñîêè
ñòåïåíè íà îêèñëåíèå, êàòî êîìïëåêñèòå íà Pt(IV) ñ 2,2′-
äèïèðèäèëêåòîí [21] è 1,3,5-òðèàìèíî-1,3,5–òðèäeîêñè-
cis-èíîçèòîë [14] è íà Pt(III) ñ õåìàòîïîðôèðèí IX [13,15],
êîìïëåêñèòå íà çëàòîòî − Au(III) ñ 2,2′-äèïèðèäèëàìèí è
íà Au(II) ñ õåìàòîïîðôèðèí IX [16,17], íà Pd(III) õåìàòî-
ïîðôèðèí IX [15,18] è íà ñåðèÿ êîìïëåêñè íà ðóòåíèé −
Ru(IV) è Ru(III) ñ 3-àìèíî-2-õëîðïèðèäèí. Äàííè çà
ñòðóêòóðàòà íà êîìïëåêñèòå ñà ïîëó÷åíè ñ ïîìîùòà íà
ìåòîäà íà ðåíòãåíîâàòà äèôðàêöèÿ (çà ìîíîêðèñòàëíè
îáðàçöè − Ðîñèöà Ïåòðîâà, Áîðèñ Øèâà÷åâ îò Èíñòèòóòà
ïî ìèíåðàëîãèÿ è êðèñòàëîãðàôèÿ, ÁÀÍ) è ðàçëè÷íè
ñïåêòðîñêîïñêè ìåòîäè çà ñòðóêòóðåí àíàëèç â òâúðäà
ôàçà è ðàçòâîð (EÏÐ − Ãåîðãè Ãî÷åâ, ÕÔ-ÑÓ; ßÌÐ, È× è
åëåêòðîííî-àáñîðáöèîííà ñïåêòðîñêîïèÿ, ðåíòãåíîâà
ôîòîåëåêòðîííà ñïåêòðîñêîïèÿ − Ãåîðãè Òþëèåâ îò Èí-
ñòèòóò ïî êàòàëèç, ÁÀÍ; ìàãíèòîõèìè÷íè èçìåðâàíèÿ −
Âàñèë Ñêóìðèåâ îò Institució Catalana de Recerca i Estudis
Avancats (ICREA) è Universitat Autònoma de Barcelona è
äð.). Ïðåäâèä êèíåòèêàòà íà ëèãàíäåí îáìåí âúâ ôèçèî-
ëîãè÷íà ñðåäà è òåðìîäèíàìè÷íàòà ñòàáèëíîñò íà îáðà-
çóâàíèòå âúðõó ÄÍÊ ïðèñúåäèíèòåëíè ïðîäóêòè, âàæåí
åòàï îò èçñëåäâàíåòî å ïîëó÷àâàíåòî íà ñòàáèëíè êîì-
ïëåêñè â ìåæäèííè ñòåïåíè íà îêèñëåíèå íà ïëàòèíàòà −
Pt(III) è äð. ìåòàëè, êàòî Pd(III) è Au(II) [13,15−18]. Ïúðâî-
íà÷àëíàòà îöåíêà íà öèòîòêñè÷íèòå ñâîéñòâà íà êîì-
ïëåêñèòå å íàïðàâåíà ñ ÌÒÒ òåñò (Ãåîðãè Ìîìåêîâ, Ìàð-
ãàðèòà Êàðàèâàíîâà îò Ôàêóëòåò ïî ôàðìàöèÿ, Ìåäèöèí-
ñêè óíèâåðñèòåò, Ñîôèÿ). Êîìïëåêñèòå, ïîêàçàëè âèñîêà
in vitro öèòîòîêñè÷íà àêòèâíîñò [13−17], ñúèçìåðèìà è
â íÿêîè ñëó÷àè ïî-âèñîêà îò òàçè íà Cisplatin, ñà ïîäëîæå-
íè íà çàäúëáî÷åíè áèîëîãè÷íè èçñëåäâàíèÿ îòíîñíî òÿõ-
íàòà ôàðìàêîêèíåòèêà è äèíàìèêà: îöåíêà íà ïðîàïòî-
òè÷íàòà èì ñïîñîáíîñò, îöåíêà íà åôåêòèâíîòî íàòðóï-
âàíå â òóìîðíàòà òúêàí è ñòåïåíòà íà ïëàòèíèðàíå, êàêòî
è íà òîêñè÷íîñòòà ïðè áúáðå÷íè êëåòêè. Åäíî îò íàïðà-
âëåíèÿòà, ðàçâèâàíè àêòèâíî ïðåç ïîñëåäíèòå ãîäèíè å
òúðñåíåòî íà ïîòåíöèàëíè ïðîòèâîòóìîðíè ïðåïàðàòè
ñðåä êîìïëåêñèòå íà ðóòåíèé [19,20]. Óñòàíîâåíàòà ìà-
êàð è íåâèñîêà öèòîòîêñè÷íîñò íà êîìïëåêñèòå íà Ru(IV)
è Ru(III) ñ 3-àìèíî-2-õëîðïèðèäèí è îñîáåíî íàëè÷èåòî
íà êîëàòåðàëíà ÷óâñòâèòåëíîñò ïðè ðåçèñòåíòíèòå êúì
Cisplatin êëåòêè HL-60/CDDP å ïðåäïîñòàâêà çà òÿõíîòî
ïî-çàäúëáî÷åíî ïðîó÷âàíå êàòî åâåíòóàëíè ëèäåðíè
ñòðóêòóðè çà ðàçðàáîòâàíå íà àíòèíåîïëàñòè÷íè ðóòå-
íèåâè êîîðäèíàöèîííè ñúåäèíåíèÿ, ñïîñîáíè äà ïðåîäî-
ëÿâàò ìåõàíèçìèòå ðåçèñòåíòíîñò ïðè ïëàòèíà-áàçèðàíà
õèìèîòåðàïèÿ.

Ïðîô. äí Òîíè Ñïàñîâ îò êàòåäðà „Ïðèëîæíà íåîðãà-
íè÷íà õèìèÿ“ (tspassov@chem.uni-sofia.bg) èçíåñå äî-
êëàä „Ñúõðàíåíèå íà âîäîðîä, åêîëîãè÷åí è âèñîêîåôåê-
òèâåí åíåðãèåí èçòî÷íèê. Âîäîðîäíî ñúõðàíåíèå â ìå-
òàëíè õèäðèäè“. Ïðåç ïîñëåäíèòå íÿêîëêî ãîäèíè îñíîâ-
íèòå óñèëèÿ íà íàó÷íèÿ êîëåêòèâ ñà êîíöåíòðèðàíè âúðõó
èçñëåäâàíå íà ìåòàëíè ñïëàâè è êîìïîçèòè ïîäõîäÿùè
çà âîäîðîäíî ñúõðàíåíèå. Ñïåöèàëíî âíèìàíèå å îòäåëå-
íî íà ñïëàâèòå è êîìïîçèòèòå íà ìàãíåçèåâà îñíîâà, ìà-
òåðèàëè ñ îáåùàâàùè âîäîðîä-ñîðáöèîííè õàðàêòåðè-
ñòèêè. Ïðèëîæåíè ñà ðàçëè÷íè ñèíòåòè÷íè ïîäõîäè, êàòî
ìåõàíè÷íî ñìèëàíå è ñïëàâÿíå, ðåàêòèâíî ìåõàíè÷íî
ñìèëàíå, áúðçà çàêàëêà îò ñòîïèëêà è êîíòðîëèðàíà êðè-
ñòàëèçàöèÿ íà àìîðôíè ïðåêóðñîðè, ñ öåë ïîëó÷àâàíå
íà àìîðôíè è íàíîêðèñòàëíè ìàòåðèàëè. Õèäðîãåíèðà-
íåòî è äåõèäðîãåíèðàíåòî å èçâúðøåíî êàêòî âúâ âîäî-
ðîäíà ãàçîâà ôàçà, òàêà è ïî åëåêòðîõèìè÷åí ïúò.

Èçó÷åíè ñà ãîëÿì áðîé âàæíè ñâîéñòâà, êàòî íàïð.
êàïàöèòåò íà âîäîðîäíî ñúõðàíåíèå, èçîòåðìè „íàëÿãà-
íå-ñúñòàâ“, êèíåòèêà íà âîäîðîäíà àáñîáöèÿ è äåñîðá-
öèÿ è ñòàáèëíîñò ïðè ìíîãîêðàòíî çàðÿä/ðàçðÿäíî öè-
êëèðàíå. Èçñëåäâàíà å âðúçêàòà ìåæäó ìèêðîñòðóêòóðà-
òà è ñâîéñòâàòà íà ìàòåðèàëèòå íà ìàãíåçèåâà îñíîâà.
Óñòàíîâåíè ñà ïîäîáðåíè ñîðáöèîííè ñâîéñòâà íà
íåïîäðåäåíèòå è íàíîñòðóêòóðèðàíè ìàãíåçèåâè ñïëàâè
è êîìïîçèòè. Àíàëèçèðàí å ñúùî åôåêòúò íà ðàçìåðà íà
÷àñòèöèòå è íà êðèñòàëèòèòå âúðõó êèíåòèêàòà íà õèäðî-
ãåíèðàíå. Ïîëó÷åíèòå ðåçóëòàòè ñà äîáðà îñíîâà çà íîâè
èçñëåäâàíèÿ, öåëÿùè ðàçðàáîòâàíåòî íà ìåòàëíè ñïëàâè
è êîìïîçèòè ñ ïîäõîäÿùà òåðìîäèíàìèêà è êèíåòèêà íà
âîäîðîäíî ñúõðàíåíèå.

Äîêëàäúò íà ïðîô. äí Íèêîëàé Äåíêîâ îò ëàáîðàòîðèÿ
„Èíæåíåðíà õèìè÷íà ôèçèêà“ (nd@lcpe.uni-sofia.bg) íà
òåìà „Ðåîëîãèÿ íà ïåíè è êîíöåíòðèðàíè åìóëñèè“ áåøå
ïðåäñòàâåí îò èìåòî íà êîëåêòèâ îò ëàáîðàòîðèÿòà (Í.
Ä. Äåíêîâ, Ñ. ×îëàêîâà è Ê. Ãîëåìàíîâ) è À. Ëèïñ îò Íà-
ó÷íîèçñëåäîâàòåëñêè öåíòúð íà Þíèëèâúð, Òðúìáúë,
Êúíåêòèêúò, ÑÀÙ). Ïåíèòå è êîíöåíòðèðàíèòå åìóëñèè
ñå ñðåùàò êàòî ðàçëè÷íè êðàéíè ïðîäóêòè (íàïðèìåð
êîçìåòè÷íè êðåìîâå, õðàíèòåëíè åìóëñèè, øàìïîàíè
îò òèïà „2 â 1“) â áèòà, à ñúùî òàêà íàìèðàò øèðîêî ïðè-
ëîæåíèå â èíäóñòðèÿòà êàòî ïðåêóðñîðè çà ïîëó÷àâàíå
íà òâúðäîôàçíè ïåíè (ïîëèìåðíè, ìåòàëíè è êåðàìè÷-
íè), êàòî ìåæäèííè ôîðìè â õèìè÷åñêèòå ïðîèçâîäñòâà
(ïðè ïîëó÷àâàíå íà äèñïåðñèè, â íåôòîäîáèâà è íåôòî-
ïðåðàáîòêàòà, è ìíîãî äðóãè). Çà ïîâå÷åòî ïðèëîæåíèÿ
íà ïåíèòå è êîíöåíòðèðàíèòå åìóëñèè å îò ðåøàâàùî
çíà÷åíèå òå äà èìàò ïîäõîäÿùè ðåîëîãè÷íè ñâîéñòâà,
êîèòî îïðåäåëÿò êàê ñå äåôîðìèðà è òå÷å ñúîòâåòíàòà
ñèñòåìà ïðè ïðèëàãàíå íà ñèëè (ãðàâèòàöèîííè, õèäðîäè-
íàìè÷íî íàëÿãàíå è äð.).

Ïðåç ïîñëåäíèòå íÿêîëêî ãîäèíè å ïðîâåäåíà ñåðèÿ
îò åêñïåðèìåíòàëíè è òåîðåòè÷íè èçñëåäâàíèÿ, íàñî÷åíè
êúì èçÿñíÿâàíåòî íà îñíîâíèòå ôàêòîðè, êîèòî îïðåäå-
ëÿò ðåîëîãè÷íèòå ñâîéñòâà íà òåçè èíòåðåñíè ñèñòåìè
[22−27]. Ñïåöèàëíî âíèìàíèå e ïîñâåòåíî íà èçÿñíÿâàíå
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íà ìåõàíèçìèòå íà âèñêîçíî òðèåíå â òúíêèòå ïåííè è
åìóëñèîííè ôèëìè, îáðàçóâàíè ìåæäó ìåõóð÷åòàòà/êàï-
êèòå â äâèæåùè ñå ïåíè è åìóëñèè [23,24]; íà ðîëÿòà íà
ïîâúðõíîñòíî-àêòèâíèòå âåùåñòâà (ÏÀÂ) çà ðåîëîãè÷íè-
òå ñâîéñòâà [22,24,25]; à ñúùî è íà âðúçêàòà íà òåçè ñâîé-
ñòâà ñ óñëîâèÿòà çà ðàçáèâàíå íà ìåõóð÷åòàòà è êàïêèòå
â õîäà íà ïåíîîáðàçóâàíåòî èëè åìóëãèðàíåòî [27]. Åäíî
îò èíòåðåñíèòå çàêëþ÷åíèÿ å, ÷å íÿêîè ÏÀÂ êàòî íàòðèå-
âèòå äîäåêàíîàòè è òåòðàäåêàíîàòè (ò.å. ëàóðàòè è ìèðè-
ñòàòè) âîäÿò äî ìíîãî ïî-èçðàçåíî âèñêîçíî òðèåíå â
ïåíè, ñòàáèëèçèðàíè ñ òåçè âåùåñòâà, â ñðàâíåíèå ñ
ïåíèòå, ñòàáèëèçèðàíè ñ òèïè÷íè ñèíòåòè÷íè ÏÀÂ êàòî
íàòðèåâèÿò äîäåöèë ñóëôàò [26]. Òîçè åôåêò å îáÿñíåí ñ
ïîìîùòà íà íîâ äåòàéëåí òåîðåòè÷åí ìîäåë íà ïðîöåñà
íà âèñêîçíî òðèåíå, êîéòî ïîçâîëÿâà äà ñå äåôèíèðàò è
íàé-âàæíèòå õàðàêòåðèñòèêè, îïðåäåëÿùè åôåêòà íà ÏÀÂ
ïðè òåçè ïðîöåñè. Íà òàçè áàçà ñà ïðåäëîæåíè íÿêîè
íîâè ñìåñè îò ÏÀÂ [26], êîèòî êîìáèíèðàò ñâîéñòâàòà
íà ñèíòåòè÷íèòå ÏÀÂ (âèñîêà ðàçòâîðèìîñò) ñ òåçè íà
àëêàíîàòèòå (âèñîê ïîâúðõíîñòåí ìîäóë), êîèòî ïîíàñòî-
ÿùåì èçïîëçâàìå çà ñèñòåìíî èçñëåäâàíå íà äðóãè äèíà-
ìè÷íè ïðîöåñè â ïåíè êàòî ðàçêúñâàíå íà ìåõóð÷åòà,
Îñòâàëäîâî çðååíå, èçòè÷àíå íà âîäà îò ïåíè è äð. [26,27].

Ãë. àñ. ä-ð Ðîñèöà Ä. Íèêîëîâà îò êàòåäðà „Îðãàíè÷íà
õèìèÿ“ (rnikolova@chem.uni-sofia.bg) ïðåäñòàâè èçñëåä-
âàíèÿ íà òåìà „Ñèíòåç è õèìè÷íè òðàíñôîðìàöèè íà
ôîñôîðñúäúðæàùè êóìàðèíîâè ïðîèçâîäíè“. Ïðåç ïî-
ñëåäíèòå ãîäèíè ñå íàáëþäàâà çàñèëåí èíòåðåñ êúì ñèí-
òåç, ñòðóêòóðíè è õèìè÷íè èçñëåäâàíèÿ íà îðãàíîôîñ-
ôîðíè ñúåäèíåíèÿ, ïîðàäè òÿõíîòî ïðèëîæåíèå â îðãà-
íè÷íèÿ ñèíòåç, â ìåäèöèíàòà è â äðóãè ñúâðåìåííè òåõ-
íîëîãèè. Èíòåðåñúò êúì òîçè êëàñ îðãàíè÷íè ñúåäèíåíèÿ
â ñèíòåòè÷åí àñïåêò ñå äúëæè íà âúçìîæíîñòòà èì äà
áúäàò èçïîëçâàíè êàòî àêöåïòîðè â ðåàêöèè ñ íóêëåî-
ôèëíè ðåàãåíòè, äà ó÷àñòâàò êàòî äèåíîôèëè â ðåàêöèè
íà Äèéëñ-Àëäåð è 1,3-äèïîëÿðíî öèêëîïðèñúåäèíÿâàíå
è äð. Ñú÷åòàâàíåòî íà êóìàðèíîâà ñòðóêòóðà è íà ôîñôî-
íîâà ôóíêöèÿ ïðåäïîëàãà áèîëîãè÷íà àêòèâíîñò, êîÿòî
áè ìîãëà äà ñå äúëæè íà âñÿêà åäíà îò ãðóïèòå èëè íà
âçàèìíîòî èì âëèÿíèå. Óìåñòíî å äà ñå î÷àêâà, ÷å òåçè
ñúåäèíåíèÿ ùå áúäàò ïîäõîäÿùè êàòî ëèãàíäè â êîìïëåê-
ñè ñ ðàçëè÷íè ìåòàëíè éîíè. Ïîëó÷åíèòå êîìïëåêñè ùå
áúäàò èçñëåäâàíè çà áèîëîãè÷íà àêòèâíîñò. Îùå åäèí
àñïåêò, êîéòî ïðåäñòàâëÿâà èíòåðåñ, ñà åâåíòóàëíèòå ñïå-
öèôè÷íè ôîòîõèìè÷íè ñâîéñòâà, õàðàêòåðíè çà êóìàðè-
íîâèòå ïðîèçâîäíè. Â äîêëàäà áÿõà ïðåäñòàâåíè îñíîâíè-
òå ìåòîäè çà ïîëó÷àâàíå íà ôîñôîðñúäúðæàùè êóìàðè-
íîâè ïðîèçâîäíè ãëàâíî ÷ðåç äâà ïîäõîäà: (1) ñúçäàâàíå
íà êóìàðèíîâà ñòðóêòóðà â óñëîâèÿòà íà ðåàêöèÿòà íà
Êíüîâåíàãåë ïðè âçàèìîäåéñòâèå íà ðàçëè÷íè ñàëèöèëî-
âè àëäåõèäè ñ ÑÍ-êèñåëè êîìïîíåíòè, ñúäúðæàùè ôîñ-
ôîíîâà ãðóïà [27] è (2) âíåäðÿâàíå íà ôîñôîíîâà ôóíê-
öèÿ êúì âå÷å èçãðàäåíà êóìàðèíîâà ñèñòåìà ñ ïîìîùòà
íà ðåàêöèÿòà íà Àðáóçîâ [28]. Ðàçãëåäàíî å ïîâåäåíèåòî
íà íîâîïîëó÷åíèòå âåùåñòâà ñïðÿìî ðàçëè÷íè íóêëåo-
ôèëíè ðåàãåíòè (îðãàíîìåòàëíè ñúåäèíåíèÿ, òðèàëêèë-

ôîñôèòè [29], òàíäåìíè ðåàêöèè íà õèäðîãåíèðàíå/àöè-
ëèðàíå [30], õèäðîãåíèðàíå/ôîñôîðèëèðàíå è äð.) è â
ðåàêöèè íà öèêëîïðèñúåäèíÿâàíå [31]. Ïîëó÷åíè è îõà-
ðàêòåðèçèðàíè ñïåêòðàëíî ñà Pt(II) êîìïëåêñè [32] íà
íÿêîè îò íîâîïîëó÷åíèòå ôîñôîðñúäúðæàùè êóìàðè-
íîâè ïðîèçâîäíè.

Äîö. äí Ãåîðãè Âàéñèëîâ îò ëàáîðàòîðèÿ „Îðãàíè÷åí
êàòàëèç è õðîìàòîãðàôèÿ“ êúì êàòåäðà „Îðãàíè÷íà õè-
ìèÿ“ (gnv@chem.uni-sofia.bg) èçíåñå äîêëàä íà òåìà
„Èç÷èñëèòåëíî ìîäåëèðàíå â êàòàëèçà è áèîêàòàëèçà“.
Äîêëàäúò âêëþ÷âà ðàçëè÷íè ãðóïè îò èçñëåäîâàòåëñêè
ïðîáëåìè, êîèòî ñà îáåêò íà òåîðåòè÷íî ìîäåëèðàíå,
ïðîâåæäàíî â ãðóïàòà: (1) ìåòàëíè êëúñòåðè â ãàçîâà ôàçà
è â çåîëèò − èçñëåäâàíå íà âëèÿíèåòî íà ðàçëè÷íè ïðè-
ìåñíè àòîìè âúðõó ñòðóêòóðàòà è ñâîéñòâàòà èì [34,35];
(2) áèîêàòàëèç è ïî-ñïåöèàëíî èçñëåäâàíå ìåõàíèçìà íà
ðåàêöèèòå íà àìîíîëèçà íà åñòåðè è ìèãðàöèÿ íà àöèëíà
ãðóïà [36]; (3) ìîäåëèðàíå íà îòíîñèòåëíà ñòàáèëíîñò
íà ïðîäóêòè è ñòðóêòóðà íà ðåàêöèîííè èíòåðìåäèàòè â
õîäà íà îðãàíè÷íè ðåàêöèè è íà âëèÿíèåòî íà Ëþèñîâè
êèñåëèíè, ïðèñúñòâàùè â ñèñòåìàòà; (4) ñòðóêòóðà íà
ðàçëè÷íè òèïîâå àêòèâíè öåíòðîâå â çåîëèòè è òÿõíîòî
âçàèìîäåéñòâèå ñ àäñîðáàòè èëè ðåàãåíòè [37−39]. Èç-
ñëåäâàíèÿòà ñà ïðîâåäåíè ñ ìåòîäèòå íà èç÷èñëèòåëíàòà
õèìèÿ, ïðåäèìíî ñ òåîðèÿòà íà ôóíêöèîíàëà íà ïëúò-
íîñòòà (DFT), è ñà íàñî÷åíè êúì èçÿñíÿâàíå íà êîíêðåòíè
ïðîáëåìè, ïîñòàâåíè îò åêñïåðèìåíòàëíè èçñëåäâàíèÿ.
Òåîðåòè÷íîòî ìîäåëèðàíå å îñúùåñòâåíî îò äîêòîðàíòè-
òå Ï. Ïåòêîâ è Ã. Ïåòðîâà, ñò. àñ. ä-ð Õð. Àëåêñàíäðîâ è
í.ñ. ²² ñò. ä-ð Ì. Ðàíãåëîâ (Èíñòèòóò ïî îðãàíè÷íà õèìèÿ
ñ Öåíòúð ïî ôèòîõèìèÿ, ÁÀÍ) è â ñúòðóäíè÷åñòâî ñ ãðó-
ïèòå íà ïðîô. N. R`sch (Äîêòîð õîíîðèñ êàóçà íà ÑÓ) îò
Òåõíè÷åñêèÿ óíèâåðñèòåò â Ìþíõåí è ñò.í.ñ. ² ñò. äí Ê. Õà-
äæèèâàíîâ îò Èíñòèòóòà ïî îáùà è íåîðãàíè÷íà õèìèÿ
ïðè ÁÀÍ.

Ïðîô. äí Õðèñòèÿí Ñò. Âàñèëèåâ îò êàòåäðàòà „Ôèçèêî-
õèìèÿ“ èçíåñå îáçîðåí äîêëàä íà òåìà „Êèíåòèêà íà èç-
òúíÿâàíå íà ïåííè ôèëìè: ïî-ñòàðè è ïî-íîâè åôåêòè“.
Ìèêðîèíòåðôåðîìåòðè÷íèÿò ìåòîä [40] äàâà âúçìîæ-
íîñò çà åêñïåðèìåíòàëíî èçñëåäâàíå íà êèíåòè÷íîòî ïî-
âåäåíèå è ðàâíîâåñíèòå ñâîéñòâà íà òúíêè ïåííè ôèëìè.
Èçòúíÿâàíåòî íà ìèêðîñêîïè÷íèòå öèëèíäðè÷íè ïåííè
ôèëìè ñúùåñòâåíî çàâèñè îò ðàäèàëíàòà (òàíãåíöèàëíà)
ïîäâèæíîñò íà ïîâúðõíîñòèòå íà ôèëìà è ñå óñêîðÿâà â
ñðàâíåíèå ñúñ ñëó÷àÿ íà òàíãåíöèàëíî íåïîäâèæíè ïî-
âúðõíîñòè, êîãàòî ñêîðîñòòà íà èçòúíÿâàíå ñå îïèñâà îò
êëàñè÷åñêîòî óðàâíåíèå íà Ðåéíîëäñ (èçòè÷àíå íà âèñêî-
çåí ôëóèä îò öèëèíäðè÷åí ïðîöåï ìåæäó äâå òâúðäè
ïëàñòèíè). Ñòðóêòóðàòà è ñúñòàâúò íà àäñîðáöèîííèòå
ñëîåâå è ìàñîïðåíîñúò îïðåäåëÿò òàíãåíöèàëíàòà ïî-
äâèæíîñò íà ïîâúðõíîñòèòå íà ôèëìà è îòòàì èçìåðÿå-
ìàòà ñêîðîñò íà èçòúíÿâàíå. Ïî-ñòàðè îïèòíè ðåçóëòàòè
ñ ðàçòâîðèìè ïîâúðõíîñòíî-àêòèâíè âåùåñòâà ñ êîíöåí-
òðàöèè ïî-íèñêè îò êðèòè÷íàòà êîíöåíòðàöèÿ íà ìèöåëî-
îáðàçóâàíå (ÑÌÑ) äîêàçâàò åôåêòèòå íà äèíàìè÷íàòà
ïîâúðõíîñòíà åëàñòè÷íîñò. Ïðè îòíîñèòåëíî íèñêè
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îáåìíè êîíöåíòðàöèè ìàñîïðåíîñúò ñå îïðåäåëÿ îò ïî-
âúðõíîñòíàòà äèôóçèÿ è áëèçî äî ÑÌÑ (íàñèòåí àäñîðá-
öèîíåí ñëîé) ìîæå äà ñå äîñòèãíå äî ãðàíè÷íèÿ ñëó÷àé
íà òàíãåíöèàëíî íåïîäâèæíè ïîâúðõíîñòè. Ïðè êîíöåí-
òðàöèè íàä ÑÌÑ èçòúíÿâàíåòî íà ôèëìà îòíîâî ñå óñêî-
ðÿâà. Ïî-íîâè îïèòè ñ ôèëìè îò ëèïîçîìíè ñóñïåíçèè
(âåçèêóëè îò ëèïèäíè ìîëåêóëè, êîèòî ñà íåðàçòâîðèìè
êàòî ìîíîìåðè) ïîêàçâàò óñêîðåíî èçòúíÿâàíå, äúëæàùî
ñå íà ëèïèäíè àãðåãàòè íà ïîâúðõíîñòòà, êîèòî ñëóæàò
çà èçòî÷íèöè íà ìîíîìåðè. Îñâåí ñ öèëèíäðè÷íè ôèëìè
åôåêòúò å äîêàçàí ïðè èçòúíÿâàíå íà îñåâî-ñèìåòðè÷åí
„äèìïúë“ â ïåííè ôèëìè. Ïîäîáåí åôåêò ïðè öèëèí-
äðè÷íè ôèëìè å äîêàçàí è ñ ìèöåëàðíè ðàçòâîðè ïðè
êîíöåíòðàöèè îêîëî 100 ÑÌÑ. Â ïîñëåäíèòå ñëó÷àè ñå
äîñòèãà äî íåçàâèñèìîñò íà ñêîðîñòòà íà èçòúíÿâàíå îò
ïëîùòà íà ôèëìà. Âèñêîçíèÿò åôåêò (ïðîïîðöèîíàëåí
íà ïëîùòà) ñå êîìïåíñèðà îò åôåêòà íà òàíãåíöèàëíà
ïîäâèæíîñò íà ïîâúðõíîñòèòå (îáðàòíî ïðîïîðöèîíà-
ëåí íà ïëîùòà ïðè èçòî÷íèöè íà ìîíîìåðè íà ïîâúðõ-
íîñòòà). Îïèòíèòå äàííè è îïðîñòåíè ìîäåëíè ïðåäñòàâè
çà ðàçðóøàâàíåòî íà àãðåãàòèòå îò ïîâúðõíîñòíî àêòèâíè
ìîíîìåðè ïîçâîëÿâàò äà ñå îöåíÿò ñúîòâåòíèòå êèíåòè÷-
íè ñêîðîñòíè êîíñòàíòè.

Äîö. ä-ð Àëÿ Òàäæåð îò ëàáîðàòîðèÿ „Êâàíòîâà è èç÷è-
ñëèòåëíà õèìèÿ“ êúì êàòåäðà „Ôèçèêîõèìèÿ“
(tadjer@chem.uni-sofia.bg) èçíåñå äîêëàä âúðõó „Ìîëå-
êóëíîòî ìîäåëèðàíå: ìîäåðíî ñðåäñòâî çà íàìèðàíå íà
âðúçêà ñòðóêòóðà-ñâîéñòâà“ îò èìåòî íà ñúàâòîðèòå À.
Òàäæåð, Ã. Ìàäæàðîâà è À. Èâàíîâà. Ìîëåêóëíîòî ìîäå-
ëèðàíå äàâà âúçìîæíîñò äà ñå ïðîñëåäÿò ÿâëåíèÿ è ïðî-
öåñè íà ìîëåêóëíî íèâî è õâúðëÿ ñâåòëèíà âúðõó äåòàéë-
íèÿ èì ìåõàíèçúì, êàòî ïîçâîëÿâà îùå è ïðîãíîçèðàíå
íà ñâîéñòâà è åôåêòè èëè îöåíêà íà åêñïåðèìåíòàëíî
íåäîñòúïíè õàðàêòåðèñòèêè. Çà öåëòà ñå èçïîëçâàò ïðå-
äèìíî ìåòîäè îò äâå ãðóïè: (1) êâàíòîâîìåõàíè÷íè ñ
ðàçëè÷íî íèâî íà òî÷íîñò â ãàçîâà ôàçà èëè ñ âêëþ÷âàíå
íà èìïëèöèòåí ðàçòâîðèòåë è (2) ìîëåêóëíî-ìåõàíè÷íè
ñ ðàçëè÷íè ñèëîâè ïîëåòà è åêñïëèöèòåí ðàçòâîðèòåë çà
Ìîíòå Êàðëî è ìîëåêóëíî-äèíàìè÷íè ñèìóëàöèè. Ìíî-
ãîîáðàçíèòå âúçìîæíîñòè íà ìîëåêóëíîòî ìîäåëèðàíå
ñà èëþñòðèðàíè ñ ðåçóëòàòè îò íÿêîè îò ïðîåêòèòå, ïî
êîèòî ñå ðàáîòè â ëàáîðàòîðèÿòà:

(1) Ìîäåëèðàíå íà ïðîâîäÿùè ïîëèìåðè. Îïðåäåëåíè
ñà ïðîñòðàíñòâåíàòà è åëåêòðîííà ñòðóêòóðà, êàêòî è
õàðàêòåðà íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà ìîäåëíè ð-îëèãî-
àíèëèíè â ðàçëè÷íà ñòåïåí íà îêèñëåíèå è ïðîòîíèðàíå.
Ïðîñëåäåí å åôåêòúò íà õèäðàòàöèÿ, àãðåãèðàíå è ïðè-
ñúñòâèå íà èçëèøúê îò ìîíîìåð âúðõó îïòè÷íèòå ñâîé-
ñòâà è å îáñúäåí õàðàêòåðúò íà åëåêòðîííèòå ïðåõîäè íà
áàçàòà íà àíàëèç íà ìîëåêóëíèòå îðáèòàëè. Ïîêàçàíî å
äîáðî ñúîòâåòñòâèå íà ñèìóëèðàíèòå åëåêòðîííè è Ðà-
ìàí ñïåêòðè ñ åêñïåðèìåíòàëíèòå.

(2) Äîòèðàíå íà åäíîñòåííè âúãëåðîäíè íàíîòðúáè
(CNTs). ×ðåç êðàéíîðàçìåðíè ìîäåëè íà ïðîòîòèïè íà
îñíîâíèòå òèïîâå CNTs å äåìîíñòðèðàí åôåêòúò íà ïî-
ñëåäîâàòåëíîòî âúâåæäàíå íà ñêåëåòíè çàìåñòâàíèÿ íà

âúãëåðîäíè àòîìè ñ BN è ÂÂ äâîéêè âúðõó ñòàáèëíîñòòà
èì è ñïîñîáíîñòòà äà àäñîðáèðàò ëèòèé. Èçâåäåíè ñà
çàêîíîìåðíîñòè çà äâàòà òèïà òðúáè („çèã-çàã“ è „êðå-
ñëî“) è ñà äåôèíèðàíè óñëîâèÿ çà åôåêòèâíîñò íà çàìå-
ñòåíè CNTs êàòî àíîäíè ìàòåðèàëè â Li-éîííè áàòåðèè.
Âúâåäåíè ñà sp3 äåôåêòè ÷ðåç ôóíêöèîíàëèçàöèÿ íà ïå-
ðèîäè÷íè CNT ìîäåëè ñ ðàçëè÷íè ôóíêöèîíàëíè ãðóïè
è å ïîêàçàía âúçìîæíîñòòà çà ïðåöèçåí êîíòðîë âúðõó
ïîëóïðîâîäíèêîâèòå ñâîéñòâà íà CNTs.

(3) Äèçàéí íà ìåòàë-îðãàíè÷íè ôåðîìàãíèòíè êîì-
ïëåêñè. Èçñëåäâàíî å âëèÿíèåòî íà ãåîìåòðè÷íèòå õàðàê-
òåðèñòèêè íà êîìïëåêñèòå âúðõó õàðàêòåðà íà ñïèíîâèÿ
îáìåí. Ïîêàçàíà å íåçàâèñèìîñòòà íà êà÷åñòâåíàòà îöåí-
êà íà õàðàêòåðà íà îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå îò èçáîðà íà
àòîìåí áàçèñ ïðè ïðàâèëíî îïðåäåëÿíå íà ñòðóêòóðàòà,
êîåòî äàâà âúçìîæíîñò çà óñïåøåí äèçàéí íà íîâè ñïèí-
õèáðèäíè ìàòåðèàëè.

(4) Íåðàçòâîðèìè ëèïèäíè ìîíîñëîåâå íà ãðàíèöàòà
âîäà-âúçäóõ. ×ðåç àòîìèñòè÷íè ìîëåêóëíî-äèíàìè÷íè
ñèìóëàöèè â ïåðèîäè÷íè óñëîâèÿ íà ìîäåëíè ëèïèäíè
ìîíîñëîåâå âúðõó åêñïëèöèòíà âîäíà ïîäëîæêà å îïèñà-
íà ïðîìÿíàòà â ñòðóêòóðàòà ïðè êîìïðåñèÿ íà ôèëìà.
Äîêàçàíà å àíèçîòðîïèÿòà â äèïîëíèÿ ìîìåíò è äèåëåê-
òðè÷íàòà ïðîíèöàåìîñò. Òàíãåíöèàëíèòå õàðàêòåðèñòèêè
ñà îöåíåíè çà ïðúâ ïúò è îñìèñëåíè â òåðìèíèòå íà åòà-
ïè è ñòåïåí íà îðãàíèçàöèÿ íà ñèñòåìàòà. Ðåçóëòàòèòå ñà
ïîäêðåïåíè ñ ðàçïðåäåëåíèÿòà ïî êîîðäèíàöèîííè ÷è-
ñëà, ñðåäíà ïëîù çà ìîëåêóëà, ðàäèàëíè ðàçïðåäåëèòåëíè
ôóíêöèè è ïàðàìåòúð íà ïîðÿäúêà íà ëèïèäíèòå îïàøêè.
Ïîêàçàí å êîîïåðàòèâíèÿò õàðàêòåð íà äèåëåêòðè÷íèòå
ïàðàìåòðè íà ñëîÿ è âðúçêàòà èì ñ ìîðôîëîãèÿòà íà
ôèëìà è ñ íÿêîè òåðìîäèíàìè÷íè ñâîéñòâà.

(5) Äðóãè òåìè, ðåàëèçèðàíè â ëàáîðàòîðèÿòà ñ ïî-
ìîùòà íà ìîëåêóëíî ìîäåëèðàíå, ñà ñòðóêòóðà è òðàíñ-
ïîðò íà çàðÿäè â ÄÍÊ-îëèãîìåðè è òåõíè êîìïëåêñè; äè-
çàéí íà àíòèîêñèäàíòè, ïðîòèâîòóìîðíè è àíòèòóáåðêó-
ëîçíè àãåíòè; èçñëåäâàíå íà ðåàêöèîííè ìåõàíèçìè è äð.

Â çàêëþ÷åíèå, ìîæå óáåäåíî äà ñå òâúðäè, ÷å ìîëåêóë-
íîòî ìîäåëèðàíå å ìîùíî ñðåäñòâî çà èçñëåäâàíå íà
íàé-ðàçíîîáðàçíè îáåêòè è ïðîáëåìè â õèìèÿòà, êàêòî
è çà äèçàéí íà íîâè âåùåñòâà ñ ìíîãîñïåêòúðíî ïðèëîæå-
íèå. Ëàáîðàòîðèÿòà óñïåøíî ñúòðóäíè÷è ñ èçñëåäîâàòåë-
ñêè ãðóïè îò ðàçëè÷íè ñòðàíè. Óñïîðåäíî ñ íàó÷íàòà
äåéíîñò, ëàáîðàòîðèÿ „Êâàíòîâà è èç÷èñëèòåëíà õèìèÿ“
å îáó÷èëà ðåäèöà äèïëîìàíòè è äîêòîðàíòè, ÷èÿòî ïîä-
ãîòîâêà å ïðåäèçâèêàëà àäìèðàöèè âúâ âîäåùè óíèâåð-
ñèòåòè è íàó÷íè çâåíà îò öÿë ñâÿò.

Äîö. ä-ð Ñòîÿí Ãóöîâ îò ëàáîðàòîðèÿ „Ôèçèêîõèìèÿ
íà òâúðäîòî òÿëî“ êúì êàòåäðà „Ôèçèêîõèìèÿ“ (Gutzov
@chem.uni-sofia.bg) ïðåäñòàâè èçñëåäâàíèÿ âúðõó „Íîâè
çîë-ãåëíè ìàòåðèàëè“ â ñúàâòîðñòâî ñ êîëåãè îò êàòåäðà
„Ôèçèêîõèìèÿ“ (Ã. Àõìåä, Ê. Äæóíåâà), êàòåäðà „Îðãà-
íè÷íà õèìèÿ“ (Èâ. Ïåòêîâ) è êàòåäðà „Àíàëèòè÷íà õèìèÿ“
(Á. Êîëåâà). Çîë-ãåëíàòà òåõíîëîãèÿ äàâà âúçìîæíîñò çà
ñèíòåç íà ôóíêöèîíàëíè àìîðôíè ìàòåðèàëè ñ êîíòðî-
ëèðàíè ôèçè÷íè ñâîéñòâà: ïðîçðà÷íîñò, ëóìèíåñöåíöèÿ,
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ïîðåñòîñò è åëåêòðîïðîâîäèìîñò. Ïðåç ïîñëåäíèòå ãîäè-
íè â ëàáîðàòîðèÿòà å ðàçðàáîòåíà ìåòîäèêà çà ïîëó÷àâà-
íåòî íà çîë-ãåëíè ñòúêëà íà áàçàòà íà ñèëèöèåâ äèîêñèä,
äîòèðàíè ñ ëàíòàíèäíè éîíè (Sm3+, Tb3+, Ho3+) [41−44].
Âèñîêàòà ïðîçðà÷íîñò íà ïîëó÷åíèòå ìàòåðèàëè äàâà
âúçìîæíîñò çà èçìåðâàíå íà îïòè÷íèòå èì ñâîéñòâà,
âêëþ÷èòåëíî èç÷èñëÿâàíå íà ìîëíàòà àáñîðáèðóåìîñò
è íà äèïîëíèòå ìîìåíòè íà åëåêòðîííèòå ïðåõîäè íà
âãðàäåíèòå â ãåëîâåòå ëàíòàíèäíè éîíè. Ìíîãîîáåùàâà-
ùè ðåçóëòàòè ñà ïîëó÷åíè â îáëàñòòà íà õèáðèäíèòå
ôóíêöèîíàëíè ìàòåðèàëè: çà ïðúâ ïúò ñà ñèíòåçèðàíè è
îõàðàêòåðèçèðàíè ìàòåðèàëè, ñúäúðæàùè ñàìàðèåâè
éîíè ñ ìîëíà àáñîðáèðóåìîñò 4.75 L mol−1 cm−1 / 402 nm
îò f-f ïðåõîäèòå íà Sm3+ è êóìàðèíîâè ìîëåêóëè - åòèë 2-
(7-õèäðîêñè-êóìàðèí-4-èë) àöåòàò ñ ìîëíà àáñîðáèðóå-
ìîñò 13209 L mol-1 cm−1 / 330 nm. È×-ñïåêòðîñêîïñêè èç-
ñëåäâàíèÿ ïîçâîëÿâàò äà ñå îïðåäåëè ñèìåòðèÿòà íà îá-
ðàçóâàùèòå ñå ïî âðåìå íà çîë-ãåëíèÿ ïðîöåñ êîìïëåê-
ñè. Äîòèðàíèòå ãåëîâå ëóìèíåñöèðàò èíòåíçèâíî â ñèíÿ-
òà îáëàñò ïðè ÓÂ-âúçáóæäàíå, åìèñèÿòà ñå äúëæè íà êó-
ìàðèíîâèòå ìîëåêóëè [45]. Íàëèöå å åíåðãèåí òðàíñôåð
ìåæäó âãðàäåíèòå â àìîðôíàòà ìàòðèöà îðãàíè÷íè ìî-
ëåêóëè è ñàìàðèåâè éîíè, ÷èèòî ïàðàìåòðè ïðåäñòîè äà
ñå èçñëåäâàò. Íàé-íîâèòå ðåçóëòàòè â ëàáîðàòîðèÿ „Ôèçè-
êîõèìèÿ íà òâúðäîòî òÿëî“ ñà ñâúðçàíè ñ ïîëó÷àâàíåòî
íà àìîðôíè, ïðîçðà÷íè ìàòåðèàëè íà áàçàòà íà öèðêîíè-
åâ äèîêñèä. Â òàçè ñëó÷àé å íåîáõîäèìî èíõèáèðàíå íà
ñêîðîñòòà íà õèäðîëèçà è ãåëèðàíå, à îïòè÷íèòå ñâîéñòâà
íà ïîëó÷åíèòå ãåëîâå ñà ñâúðçàíè ñúñ ñïåêòðîêîïñêèòå
ñâîéñòâà íà îáðàçóâàíèÿ êîìïëåêñ ìåæäó Zr4+ è àöåòèë-
àöåòîí [46]. Íàëè÷èåòî íà íàíîêðèñòàëèòè îò ìåòàñòà-
áèëíàòà òåòðàãîíàëòà ôàçà íà ZrO2 â ãåëîâåòå å äîêàçàíî
÷ðåç åëåêòðîííî-äèôðàêöèîííè èçñëåäâàíèÿ. Âðåìåòî
íà ãåëèðàíå tgel ìîæå äà ñå êîíòðîëèðà â øèðîêè ãðàíèöè
ïðè ñòàéíà òåìïåðàòóðà: îò íÿêîëêî ñåêóíäè äî ñåäìèöè
â çàâèñèìîñò îò ïðåïàðàòèâíèòå óñëîâèÿ. Ñèíòåçèðàíèòå
ìàòåðèàëè ñà îõàðàêòåðèçèðàíè ñ ïîìîùòà íà äèôðàê-
öèîííè, ñïåêòðîñêîïñêè è òåðìè÷íè ìåòîäè. Èçñëåäâà-
íèÿòà ñà ÷àñòè÷íî ôèíàíñèðàíè ïî ïðîåêò ÂÓÕ -08605.

Äîö. ä-ð Îãíÿí È. Ïåòðîâ îò êàòåäðà „Ïðèëîæíà îðãà-
íè÷íà õèìèÿ“ (OPetrov@chem.uni-sofia.bg) èçíåñå äî-
êëàä íà òåìà „Ñèíòåç è ïðîòèâîòóìîðíà àêòèâíîñò íà
õàëêîíè è ñòèëáåíè ñ êîíäåíçèðàí àçîëîâ ïðúñòåí“.
Çëîêà÷åñòâåíèòå òóìîðè ñà íà âòîðî ìÿñòî ïî ðàçïðî-
ñòðàíåíîñò è ïðè÷èíåíà ñìúðòíîñò ñðåä íàñåëåíèåòî.
Òóìîðíîòî ðàçâèòèå è ïðîãðåñèÿ å áàâåí ïðîöåñ, âîäåù
äî íåêîíòðîëèðàíà ïðîëèôåðàöèÿ íà êëåòêèòå, èíâàçèâ-
íîñò íà òóìîðíèòå êëåòêè è ìåòàñòàçèðàíå. Ñúâðåìåííàòà
êîíöåïöèÿ çà åôåêòèâíà õèìèîòåðàïèÿ ñå èçãðàæäà âúð-
õó ñúçäàâàíåòî íà ëåêàðñòâà ñ èçáèðàòåëíà òîêñè÷íîñò
ñïðÿìî ÷óæäèòå çà îðãàíèçìà êëåòêè èëè ïàòîãåííè ïðè-
÷èíèòåëè. Â ïðîòèâîòóìîðíàòà õèìèîòåðàïèÿ ñà ñúçäà-
äåíè ðåäèöà öèòîñòàòèöè, êîèòî îáà÷å ïðîÿâÿâàò òîêñè÷-
íîñò è ïî îòíîøåíèå íà íîðìàëíèòå êëåòêè. Åòî çàùî,
íàïðàâëåíèåòî çà òúðñåíå íà íîâè áèîëîãè÷íî àêòèâíè
âåùåñòâà ñ èçáèðàòåëíà öèòîòîêñè÷íîñò å àêòóàëíî è

äíåñ. Ñúùåñòâóâà ìíåíèåòî, ÷å õàëêîíèòå ñà íàé-èíòå-
ðåñíèòå ñúåäèíåíèÿ ñ ïðîòèâîòóìîðíè åôåêòè ñðåä ôëà-
âîíîèäèòå. Âúïðåêè ÷å òåçè ñúåäèíåíèÿ ñà øèðîêî ðàç-
ïðîñòðàíåíè â ïðèðîäàòà, äàííèòå çà ïðèðîäíè è ñèíòå-
òè÷íè õàëêîíè ñ êîíäåíçèðàí õåòåðîöèêúë â ïðúñòåí À
èëè Â ñà îñêúäíè. Òîâà ñòèìóëèðà èçñëåäîâàòåëñêàòà ãðó-
ïà äà ïðîâåäå èçñëåäâàíèÿ îòíîñíî ñèíòåçà íà õàëêîíè,
ñúäúðæàùè êîíäåíçèðàí 1,3-àçîëîâ öèêúë. Öåëåâèòå
ñúåäèíåíèÿ ñà ïîëó÷åíè ïîñðåäñòâîì Êëàéçåí-Øìèä
êîíäåíçàöèÿ íà 4-, 5-, 6- è 7-àöåòèë-2(3Í)-áåíçîêñàçîëîíè
ñ àðîìàòíè àëäåõèäè. Ïðîâåäåíèòå ôàðìàêîëîãè÷íè èç-
ñëåäâàíèÿ ïîêàçâàò, ÷å ïîâå÷åòî îò íîâîïîëó÷åíèòå ñúå-
äèíåíèÿ ïðèòåæàâàò êîíöåíòðàöèîííî èçðàçåí öèòîòîê-
ñè÷åí åôåêò ñïðÿìî ðàçëè÷íè òóìîðíè êëåòú÷íè ëèíèè.
Õàëêîíè, ñúäúðæàùè òðè ìåòîêñè ãðóïè â öèêúë B, ñå
îòëè÷àâàò íàé-âèñîêà àêòèâíîñò.

Ñòèëáåíèòå ñà äðóãà ãðóïà ñúåäèíåíèÿ, íà êîèòî ñå
îáðúùà îñîáåíî âíèìàíèå ïðåç ïîñëåäíèòå ãîäèíè. Òî-
âà ñå äúëæè íà ôàêòà, ÷å ïðèðîäíèÿò öèñ-ñòèëáåí êîì-
áðåòàñòàòèí À-4 å åäèí îò îáåùàâàùèòå ïðåïàðàòè â áîð-
áàòà ñðåùó ðàêà. Ñèíòåçèðàíèòå îò íàñ ñúåäèíåíèÿ, 5- è
6-ñòèðèë-2(3H)-áåíçîêñàçîëîíè, ìîãàò äà áúäàò ðàçãëåäà-
íè êàòî ñòðóêòóðíè àíàëîçè íà êîìáðåòàñòàòèí À-4 ñ
ìîäèôèöèðàíè ïðúñòåí À è ïðúñòåí Â. Ðåçóëòàòèòå îò
ôàðìàêîëîãè÷íèÿ ñêðèíèíã ïîêàçâàò, ÷å öèñ-èçîìåðèòå
ïðèòåæàâàò èçðàçåí öèòîòîêñè÷åí åôåêò, çà ðàçëèêà îò
ñúîòâåòíèòå òðàíñ-èçîìåðè, êîèòî íå ïðîÿâÿâàò àêòèâ-
íîñò. Âúç îñíîâà íà îïðåäåëåíèòå ñòîéíîñòè íà IC50 (50%
èíõèáèðàíå íà êëåòú÷íèÿ ðàñòåæ) å îïðåäåëåíî íàé-àê-
òèâíîòî ñúåäèíåíèå â ñåðèÿòà – (Z)-3-ìåòèë-6-(3,4,5-òðè-
ìåòîêñèñòèðèë)-2(3Í)-áåíçîêñàçîëîí.

Äîö. ä-ð Ñîíÿ Èëèåâà îò ëàáîðàòîðèÿ „Êîìïþòúðíà
õèìèÿ è ñïåêòðîñêîïèÿ“ êúì êàòåäðà „Ïðèëîæíà îðãà-
íè÷íà õèìèÿ“ (SIlieva@chem.uni-sofia.bg) ïðåäñòàâè èç-
ñëåäâàíèÿ íà òåìà „Ðåàêòèâîñïîñîáíîñò íà îðãàíè÷íè
ìîëåêóëè â õèìè÷íè ðåàêöèè: ñïåêòðàëíî è òåîðåòè÷íî
èçñëåäâàíå“. Ðåàêöèîííàòà ñïîñîáíîñò íà îðãàíè÷íèòå
ñúåäèíåíèÿ ïðè ðàçíîîáðàçíè õèìè÷íè ðåàêöèè è ìåæ-
äóìîëåêóëíè âçàèìîäåéñòâèÿ å åäèí îò êëþ÷îâèòå ïðî-
áëåìè âúâ ôèçè÷íàòà îðãàíè÷íà õèìèÿ. Àòîìíèÿò åëåê-
òðîñòàòè÷åí ïîòåíöèàë (ÀÅÏ) å äåôèíèðàí ïðåäè íÿêîë-
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êî äåñåòèëåòèÿ, íî âúçìîæíîñòòà çà ïðèëîæåíèåòî ìó
êàòî èíäåêñ íà ðåàêòèâîñïîñîáíîñò áå îòêðèòà åäâà ïðå-
äè äåñåò ãîäèíè â ëàáîðàòîðèÿòà ïðè èçñëåäâàíèÿ âúðõó
ïðîöåñà íà âîäîðîäíî ñâúðçâàíå [47]. ÀÅÏ å ïðèëîæåí
çà îõàðàêòåðèçèðàíå íà ðåàêöèîííàòà ñïîñîáíîñò íà
îðãàíè÷íè ñèñòåìè â ïðîöåñà íà âîäîðîäíî ñâúðçâàíå
è ïðè ðàçëè÷íè õèìè÷åñêè ðåàêöèè. Â ïúðâèÿ åòàï îò
èçñëåäâàíèÿòà ÀÅÏ å ïðèëîæåí çà êîëè÷åñòâåíî ïðåä-
ñêàçâàíå íà ñïîñîáíîñòòà íà íÿêîëêî êëàñà îðãàíè÷íè
ìîëåêóëè äà ôîðìèðàò âîäîðîäíè âðúçêè. Ïðîâåäåíè
ñà êâàíòîâî-õèìè÷íè èç÷èñëåíèÿ âúðõó âîäîðîäíî-ñâúð-
çàíè êîìïëåêñè îò ðàçëè÷åí òèï: êàðáîíèëíè ñúåäèíåíèÿ
è HF; íèòðèëíè ïðîèçâîäíè è HF [47]; êîìïëåêñè ìåæäó
ìîíîçàìåñòåíè àöåòèëåíîâè è äèàöåòèëåíîâè ïðîèçâîä-
íè ñ àìîíÿê [48]; êîìïëåêñè íà àìîíÿê êàòî ìîäåëåí
ïðîòîíåí àêöåïòîð è ñåðèÿ ìîëåêóëè, ñúäúðæàùè ðàçëè-
÷åí òèï ïðîòîíîäîíîðíè âðúçêè: C−H, N−H è O−H.
Ïîëó÷åíèòå ñ ïîìîùòà íà òåîðèÿòà íà ôóíêöèîíàëà íà
ïëúòíîñòòà ðåçóëòàòè ïîêàçâàò, ÷å ÀÅÏ õàðàêòåðèçèðà
òî÷íî ðåàêöèîííàòà ñïîñîáíîñò ïî îòíîøåíèå íà ïðî-
öåñà íà âîäîðîäíî ñâúðçâàíå. Ïðèëîæåí å ìåòîäúò íà
Morokuma çà àíàëèç íà åíåðãèÿòà íà âîäîðîäíî ñâúðçâà-
íå çà èçÿñíÿâàíå íà ôèçè÷åñêèòå îñíîâè íà ëèíåéíàòà
çàâèñèìîñò ìåæäó åíåðãèÿòà íà êîìïëåêñîîáðàçóâàíå
è ÀÅÏ. Ïî-êúñíî àòîìíèÿò åëåêòðîñòàòè÷åí ïîòåíöèàë
å ïðèëîæåí êàòî èíäåêñ íà ðåàêòèâîñïîñîáíîñò ïðè èç-
ñëåäâàíèÿ âúðõó íÿêîëêî îñíîâíè ðåàêöèè â îðãàíè÷íàòà
õèìèÿ: àìèíîëèçà íà åñòåðè [49], õèäðîëèçà íà àìèäè
[50], SN2 çàìåñòâàíå ïðè áåíçèëõàëîãåíèäè, ïðîöåñè íà
ïðîòîíåí òðàíñôåð ïðè ôåíîëè, ïðåäñêàçâàíå íà pKa
ñòîéíîñòè íà îðãàíè÷íè êèñåëèíè è ðàçðàáîòêàòà íà òî-
÷åí ìåòîä çà ïðåäñêàçâàíå íà êîíñòàíòè íà çàìåñòèòåëè-
òå [51]. Îöåíêàòà íà ðåàêöèîííàòà ñïîñîáíîñò å ñú÷åòàíà
ñ òåîðåòè÷íî èçÿñíÿâàíå íà ìåõàíèçìà íà ñúîòâåòíèòå
ðåàêöèè. Òåîðåòè÷íèòå ïðåñìÿòàíèÿ ñà ñú÷åòàíè è ñ
åêñïåðèìåíòàëíè êèíåòè÷íè èçñëåäâàíèÿ â ñëó÷àÿ íà
àìèíîëèçà íà ôåíèëàöåòàòè [52] è àëêàëíà õèäðîëèçà íà
àöåòàíèëèäè [50].

Ïðîâåäåíèòå èçñëåäâàíèÿ óáåäèòåëíî ñâèäåòåëñòâàò,
÷å àòîìíèÿò ïîòåíöèàë ìîæå äà ñå èçïîëçâà êàòî èíäåêñ
íà ðåàêòèâîñïîñîáíîñò çà ãîëÿì áðîé îðãàíè÷íè ðåàê-
öèè, ïðè êîèòî åëåêòðîñòàòè÷íîòî âçàèìîäåéñòâèå ìåæ-

äó ðåàêòàíòèòå å âàæåí ôàêòîð çà êèíåòèêàòà íà ïðîöåñà.
Çíà÷åíèåòî íà òåçè ðàçðàáîòêè íå ñå îãðàíè÷àâà äî ïðåä-
ëàãàíåòî íà ìíîãî òî÷åí ïðåäñêàçâàù àïàðàò çà ñêîðî-
ñòèòå íà îðãàíè÷íè ðåàêöèè. Ïî-ñúùåñòâåíî å, ÷å ðåçóë-
òàòèòå äàâàò îñíîâà çà êîëè÷åñòâåíî îõàðàêòåðèçèðàíå
íà ñâîéñòâàòà íà îðãàíè÷íèòå ñúåäèíåíèÿ, îïðåäåëÿùè
òÿõíîòî ïîâåäåíèå â îñíîâíè ðåàêöèè ñ ãîëÿìî ïðèëîæå-
íèå â õèìèÿòà è òåõíîëîãèèòå. Îò òàçè ãëåäíà òî÷êà, òåçè
èçñëåäâàíèÿ ñà îò ñúùåñòâåíî çíà÷åíèå çà ïîñòåïåííîòî
èçãðàæäàíå íà îðãàíè÷íàòà õèìèÿ êàòî êîëè÷åñòâåíà
íàóêà.
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